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東 大理 壕 臼 ･捷
混晶の格子振動のスペク トルや電子のエ ネルギースペク トjL,示著 しい微細構
造を持つ車は ,堀 ･軽 口 ･Borland-の SPeCial freq.uency･の理論1)により
予想 され ,最近の大規模な数値計賃に よ って確め られた♂)この微細構造を構
成す る多数の ピークは種 々のク ラス ターの局在モー ドと対応 してい る が2),,5)>p■
れ らの ピークが濃度変化につれて相互作用 しつつ消長 し ,一方の成分物質のス
ペク トルか ら '他方の成分物質のそれへと移行する様子を調べる尊は重薯であ
ろ う｡ 特 に三次元の場合には縫 界 percolation濃度 の前後の状態が興味深い｡
米沢-ihR膜の diagram展開の方窟 )に よ って才一原理か らこの間題 を級 うには
多大 の労力が必要であろ う｡ こ こではより直接的にク ラスターの局在モー ドを
近似の出発点 とする tcell法 "を蓬莱 した｡ この方法で は結晶を数 ケの庶子 を
含む同等の Ce'11に分割 し ,電子があ る C0.11に属す る癖 (-電子問頚で考 え
る ),その CE)11内では原子の具体.'ytjな配置が強 く影響 を及 ぼすが ,他の Cell
での庶子配置 は平均的な効果で よく近似で きると仮 定する｡ まず3:'･王目した Ce･11
をぬ きと った外部の間遠を ,各 cellを分子 とみな した分子性結晶の混晶に
yacancy~が-つある場合 として簡単な近似で とくO 次に この外部解か ら外 部の
配置 について平均 した庄 d c串11の境界条件を導 き ,cell内を解いて グ リー ン
函数 の対角要素を平均 して状態密度を求める05)
a,b等の小文字で Ce)11内の巌子を指定 し,i,hT等の大文 字で一般の Ce.ユ1'
特に封で注 冒した Cellを指定するものとすれば ,グ り-ン函数の摂動 展開は
a'1Dが c811Nに属するとき
aa"芸｡Z)-舶 '8ab十 畑 a )Jご"b頼 b)+Le′頼 α ) Ja"Tal′
､1-
k a; (a )JaL′TD仔:nT(b) 十 ･･･ -(1)
ただ し強緯合近似 を使 う尊にし ,JLa芸は cellLの a原子 と cellMの b原子








で表わされる｡以後 cell内の原子を指定する添字や和を凄 く代りに ･グ リー
ン函数や共鳴 エネルギーを行列の形で議論する｡ 次に
グL- a.i,+ GutJLLGoL+ G oLJLLGoLJLLL}oL+ - ･･･- (3)
とおけば ,これは COllLが弧 立した時のLについてのダリ-ン函数で容易に
求め られ る｡ また ,
gLM- g･L∂LM +gL(J′LM+ VLM)タは+ ∑ gTJ(J′LK+VLK)折k
(J′KlfJそ+vKhi) gJ-･A:十 ･･･ ･--I(4,I





で表わされる｡ 即ち 11!～(5)か ら
LlhT" - 80"+ 描 (JN"+ a"LV )Go"T+ Go"I (JM + jm 硯 す
･(JNN+ jNN)GoN 十･･
･･･ ･･･ (5 )
-･- (6)
celL法17.1貰要7･j:近似 はこの式の中の jNNを CellN以外の庶子配置について
の平均値 章 二j"N>>でおきかえ る動 こあるO 今後 cellN以外の配置 につい




≪ jm ≫ =～ ∑ ≪ J"L≫ く gLbvf> ≪ JAd"=考
L圭止
･---,(7)
<グLIWj 芸 く 需 tA-> 十 三 く緯 <ゝvL′M-'> く 招 佃 > + -･ (8)
Li'hf′
ただ し 鵜 もAは I:4)の gLとAの式で Ⅴ- 0としたものであるCこの様な近似は
始めに述べた 考え方に基いているO く gIu:ki> は例えば桧原一畳沢の近似 を
二次 まで行な って求める｡ 最終的な結果は
1
≪ J紺 ≫ -町 (誉 ≪ J-lLJ
F /‥ 芸才-しくJK>
′
ただ し ,Noを cellの総数 として
≪ JKFT≫ )
1
≪ JNK≫ = - ∑ expい kAL)≪ J打L≫,
iNc LキN
1





< J去> - ∑ 8Ⅹp モー ik{RL- RM)i く J′LM>L-i/









この ≪ j≫ を計算すると状態感鑑は次の式で求める事ができるo
NcJ
p(丑)- 言 el空 ｡ (
?? ???? ? ? ???? ?? ?? LJNNi≪ jNN≫二Jz=宜~LE
>i
現在 この方法で簡単な模型につき数値計食を実行中である｡ この方法では特に
short range ord-erがある場合 も容易に取り扱 う轟ができるO
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